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算結果は実験値 を･よく再現 しているOしかし･ Toya理論によるリ≠ウムの計算で使 っ
J
た電子-イオン相互作用ゐ行列要素の具体的な形は,Toyaが提案したものであるが.そ









は通常. rigid イオンモデルが仮定される｡伝導電子が感 じるポテンシャルVは.各
格子点瓦1にあるイオンによるポテンシャル vi(-7-in) g,総和 t










この表現は･Ziman等 6) によって議論 されているもので, V(-;戎n)を担 う仮想的
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であ｡,FLが ま,各イオンが平衡位置にある時の伝導電子のエネルギーであるO
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曾 了)-eikr 懸 7)で与 え ら れ る ｡ Vl は inoをイオンの平衡位置とすると
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のようにあらわせるから, Ⅰ(TE,,盲 ) は次のようになるO
->ー
I(i:,,i), - /鯨 了)Ejv v(71RO)･∂Rn 専 7)dT一}n r n





｡i(fTiJ)宵 ｡冠 -Aqj･qfjei(綿 毛 oe-珊 孟 〕
･Jぜ (了)守r v(了)曾 了)dTo
→ → → → l＼
今.逆格子べクト′レ官を用い.k-kJ+q--h -とすれば上式は
Ⅰ(盲,,盲)- NZ (A ･+硯 j
E≡∃
J qJ )′頼て)寺,Ⅴ(7)炉 )dT (8)
ここでNは全系のイオンの数であるO
次に,(81式の振動の分枝の1つに対する項を
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積分計算に際しては,単位胞を球 Ls-sphere) でおきかえる｡単位胞内の積分 Ⅰ~1
は次の形_に書き直せる｡
ll-NAqjs_/sph｡r｡亘㌔(了) 壱rv言 )炉 )dT -
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主 N)Aqjsi/ph｡r｡ 頼 了) 尋r v曾 ア) dT





ここでE′は. S-sphere内のⅤ(こ abn )を除くことを示す. 上式は更にn
fi2 ､
Il-N-6 /仁▽r¢詩-r')し-A+qj尋r 曾マ)+-
･∇ ,(Aqj-5',守(7).)頼 7) 巨 富
-う･
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と書けるov(r) は,イオンのbarepotential が遮蔽 されたものを考えて. 1つの
S-sphpre内での年債をもつとすると･Mott4)に従って行列要素を計算することがで
きる｡このときには(1坑 の第 3,4項および Ⅰ2 を無視する｡また,電気伝導度の計算
ではF･kおよびF･kJは共にフェルミ面上のエネルギーであるとして･ulEEの右辺第 2項
も落しうる｡ uk はイオンコア-の所では相当振動 しているが,ナ トリウムの場合は,
S-sphere内の 80- 90%の領域で一定値をとると考えられるので,全空間でも一定
値としてよいであろう｡ この近似は 1価金属の電気伝導計算にBard､een7)が用いている｡
そこでは, Ilの計算で(1底 の右辺第 3,4項を無視しているOただし. I2 は残すo
Ⅰねrdeen のこの計算結果は実験値 を再現 しなかったが,後にToyaが伝導電子間の交
換相互作用を考慮することによって,良い結果が得 られることを示した｡
さて,ナ トリウムの格子振動に対 してToyaは.Bardeen の計算方法を用いており,
更にリチウムにっいては伝導電子の 1体波動関数の形を変える必要があることを示変 し,
それに伴なう電子イ オン相互作用の形を導いている03) singh 等の計算 1)広 こ
の方法によるリチウムの格子振動に対するものである｡
.我々は, tpseudoatom " をもちいた行列素要の計算 と,Toyaのもちいた
Bardeen の方法とを比較し,かつ,そこにおける計算の近似につい七検討することを
目的とした｡従って,(11式の右辺第 3,4項の寄与の詳細にわたる検討は別におこなう






伝導電子の 1体波動関数 として,Tnyaが示唆 した次の形のものを考える｡
-->
-ikr( u｡(r)+ i(盲 ･7)Ⅴ(r) i曾 了) - e (12)
これは,Bardeen が リチケムおよびナ トリウムの凝集エネルギーの計算8)にもちいた
ものである｡ただし,T叩aによるナ トリウムの格子振動 9) に対応する行列要素の計
算には, Ⅴ(r)を無視するとよい｡u｡巨)とⅤ(r)についてはBardeen の取 り扱いに
従 う｡これらはそれぞれ,
u.(r)-R(r)/ r
v(r)-p(r)/ r2 - RLr)/r
で与えられ∴R(r)及びP(r)は次の微分方程式
IT2-(E･-V)R - 0
- 号 p+篭 (E-V)p-O
(13)








ここで rsは S-sphereの半径であるO以下にサktr)の取 り方として, V -0および
V≒Oとした場合の亘れぞ九にっいて.(11武第 1項の計算結果を示すo
≡E≡E








曾 -r･) - eikr(uo(r).i斥･7)Ⅴ(r車 とき下2 →
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電気伝導に対してToya3)がもちいた行列要素削 16)式第 2項であ･り.また リチウ
ムに対 して提案 した行列要素は(17)式の第 2,3項である.亘の他の項は(10)式の
第 2､,3および第 4項 と近似的に打ち消し合 うとするOしかし,これらの項の評価には.
具体的に数値を調べる必要がある｡ そのためには uo(r)および V(r) の形を知 らなけれ
ばならないのせ.現在のところToyaが提出した行列要素の近似の程度を正 しく見積 る
ことはできていない｡なお,(17)式の第 8項は -Ⅴ′(rs)-2が (α-㍗)2 の大きさである





いてのみ近似 を用いて行なった結果･ (17)式に見るように･かな_り複雑な項があ らわ
れることを知った｡しかし,我々の結果とToyaおよびBardeen の結果を比較す るに
は･ scr?eping の扱かいの違いがあるので注意を要するO
まず.我々の Ⅰ(盲J,盲)はBa,deen7)のM(盲･i;I) に対応する｡Bardeen は.イ
オンの変位によって生ずるイオンのポテンシャルViの変化 と,これに対する伝導電子
の応答に依る垢 の変化 とに分け･全体のポテンシャルⅤの変化の行列要素を selト
cnnsistentに計算している｡しかも計算の途中で. 1つの S-sphere内では,他のイ






項の定量的計算は今,進行中である｡ しかし第 3および第 4項は不完全とは言 うものの
遮蔽効果が存在するので,それ程大きくはないであろう｡
リチウムに対 し.Tnyaが捷案 した電子 -イオン相互作用の行列要素は.波動関数に
特別の考慮を払ったものではあるが,Bardeen と同程度の粗さの近似であると言 うこ
とができる｡
singh 等 1) は.この行列要素を直接用いているので.彼等の結果の再検討が必要
であると思われる｡これらの検討は今後の問題 として残っている｡
最後に,いろいろと議論 して下さった戸谷教授に厚 くお礼申し上げます｡なお.われ
われの 1人 (丹生 )の研究は,日本学術振興会の流動研究員としてなされたものである.
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